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ОСОБЕННОСТИ ДЕФОРМАЦИИ НАНООБЪЕКТОВ 
 
Представлено результати дослідження деформації нанобалки з молібдену, виконані 
методами комп’ютерного моделювання на ПЄОМ. 
Вивчено стани в процесі деформації вигином комплексу атомів у формі призматичного 
тіла розмірами перетину 5 × 5 атомів і завдовжки 31 атом. Зафіксовано атомно-структурні 
перебудови нанооб’єкту на етапах від початку деформації до руйнування. 
 
Ключові слова: нанобалка, вигин, деформація, атомно-структурна перебудова, 
комп’ютерне моделювання. 
 
Нанотехнологии развиваются весьма интенсивно в различных аспектах. 
Наибольший интерес вызывают научные основы структурообразования 
нанообъектов ⎯ материалов нового поколения. Однако вопросам 
деформирования, экспериментальному изучению особенностей деформации и 
напряженных состояний нанообъектов уделяется недостаточное внимание. Это 
связано с невозможностью проведения исследований деформации реальных тел 
нанометрового масштаба. Возможности современных испытательных приборов 
на базе туннельных микроскопов ограничены микрометровым масштабом 
исследуемых объектов, что на 3–4 порядка превышает критерий 100 нм, 
который принято считать размерным признаком нанометровых объектов. 
Поэтому изучение деформации нанообъектов с размерами, порядка 100 нм 
может быть выполнено только средствами компьютерного моделирования, в 
режиме так называемого “виртуального эксперимента”.  
Компьютерное моделирование процесса деформации нанообъекта ⎯ 
нанобалки из молибдена в настоящей работе выполнено с помощью 
вычислительной процедуры, в рамках метода молекулярной динамики. Методы 
молекулярной механики и молекулярной динамики основаны на классической 
механике. Частицы рассматриваются как материальные точки, взаимодействующие 
через силовые поля, которые, в свою очередь, определяются потенциалами 
межатомного взаимодействия. Молекулярная динамика основана на численном 
решении ньютоновских уравнений движения для большого ансамбля частиц. Расчет 
дает траектории движения всех частиц и описывает эволюцию системы в течение 
определенного числа временных шагов, причем на каждом шаге доступна полная 
информация, как о каждой частице, так и о системе в целом (положения частиц, 
скорости, кинетическая и потенциальная энергии и т. п.). Все характеристики 
системы непосредственно связаны с микропараметрами, например, температура 
определяется как мера усредненной кинетической энергии частиц. [1]  
При моделировании экспериментальных исследований возникает 
возможность проверять идеи или проводить гипотетические эксперименты, 
которые пока не удается провести реально, но которые станут возможными в 
недалеком будущем. Расчеты методом молекулярной динамики требуют 
построения более или менее сложных моделей, зависящих от конкретной 
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изучаемой системы. Первым шагом при использовании модели является задание 
положения и скорости для каждого атома.  
Самостоятельной задачей, не требующей мультимасштабных моделей, 
является моделирование деформации и разрушения нанокристаллов. В этих 
экспериментах важны детали атомной динамики в нанообъекте и влияние 
внешних границ. Такие исследования проведены в серии работ В. В. 
Огородникова, К. В. Малишевского и др. [2, 3]. 
В указанных работах основное внимание уделено изучению деформации 
нанообъектов при одноосном линейном и всестороннем гидростатическом 
растяжении. В некоторых работах исследованы более сложные деформации, 
например деформация клином [4]. 
Однако эффекты, возникающие в нанообъектах при деформации изгибом 
по классической схеме, принятой в макроскопических испытаниях, не изучены. 
Деформация изгибом является одним из наиболее типичных сложных видов 
деформации, определяющих поведение реальных тел при различных условиях 
эксплуатации. Это имеет место и в случае применения нанокристаллов и 
наноструктурных материалов.  
В настоящей работе поставлена задача изучить особенности деформации 
атомной структуры нанообъекта вплоть до разрушения при различных 
температурах и сравнить полученные результаты с известными эффектами 
деформации макрообъектов. Особый интерес вызывает проблема применимости 
методов молекулярной динамики для исследования развитых степеней деформации, 
которые характерны для стадии, предшествующей разрушению материала. Вопрос 
о том, является ли описание деформационных эффектов поведения нанообъекта в 
виртуальном эксперименте адекватным известным физическим моделям поведения 
материала в зоне разрушения, остается пока открытым.  
 
Методика исследования 
 
Компьютерное моделирование деформации нанобалки из молибдена выполнено 
с помощью программного обеспечения Visual Basic. Нанобалка представляет собой 
атомный комплекс, состоящий из 1255 атомов, а именно ⎯ призматическое тело, 
имеющее сечение 5 × 5 атомов и длину 31 атом. По концам балки имеются опоры, 
которые не смещаются в процессе деформации. Посредине балки имеется 
нагружающее устройство (условно ⎯ нож), который сообщает заданное 
перемещение первичным атомам. Перемещение первичных атомов происходит с 
заданной скоростью, равной 10–12 м/фс. Атомно-структурные перестройки комплекса 
атомов нанобалки рассчитываются на каждой итерации, и имеется возможность 
визуального анализа изменений непосредственно в ходе деформации. После 100 
итераций, продолжительностью 10 фемтосекунд, структурные изменения 
автоматически заносятся в память компьютера для анализа изменений по окончании 
эксперимента. В программе предусмотрена возможность осуществления деформации 
при различных температурах. Температура T задается введением в начале 
эксперимента случайных скоростей для атомов таким образом, чтобы 
среднестатистическая скорость соответствовала термодинамическому соотношению 
W = 3/2 kT, где W ⎯ средняя кинетическая энергия на атом. Полученные изображения 
атомно-структурных состояний на определенных этапах деформирования нанобалки 
были составлены в виде последовательных фрагментов анимации с помощью 
программы Windows Movie Maker. Такой прием представления результатов 
исследования позволяет наблюдать в реальном времени превращения в атомной 
структуре нанообъекта и обнаруживать особенности изменения механизмов 
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деформации в разных зонах изучаемого тела. В ходе экспериментов проведено 
деформирование изгибом нанобалки при температурах 300, 1000, 2800 К.  
 
Результаты исследований и обсуждение 
 
Рассмотрим результаты деформирования изгибом нанобалки из молибдена при 
разных температурах. При температуре деформации 300 К до момента разрушения 
выполнено 40000 итераций смещений атомов под ножом. Выделены стадии 
эксперимента с характерными атомно-структурными состояниями. На рис. 1 
показаны атомноструктурные перестройки, происходящие в нанобалке.  
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На начальной стадии 
деформирования (рис. 1, стадия 
а) атомы под ножом 
перемещаются вниз, вызывая 
упругие смещения остальных 
атомов нанобалки. После 15000 
итераций (стадия б) в зонах, 
прилегающих к ножу, 
возникают хаотические 
смещения атомов, характерные 
для вязкого течения материала. 
В зонах нанобалки, 
расположенных между ножом и 
опорами, имеет место упругий 
противоизгиб, кривизна 
которого обращена в сторону, 
противоположную направлению 
смещения первичных атомов 
под ножом. При дальнейшей 
деформации зоны хаотических 
смещений атомов 
распространяются в стороны от 
ножа (стадия в). Развитие 
процесса вязкого течения 
материала нанобалки при 24000 
итераций приводит к 
образованию под ножом зоны 
глубокого выдавливания. После 
36000 итераций образуется 
шейка с правой стороны ножа 
(стадия г) и при 40000 итераций 
происходит отрыв атомов с 
правой стороны ножа (стадия д). 
_____________________________ 
 
Рис. 1. Атомно-структурные пере- 
стройки при деформации изгибом 
нанобалки из молибдена при 
температуре 300 К. Число итераций, 
×100: а ⎯ 20, б ⎯ 150, в ⎯ 240, г ⎯ 
360, д ⎯ 400 
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При температуре деформации 1000 К до момента разрушения выполнено 
45000 итераций смещений атомов под ножом. Выделены стадии эксперимента 
с характерными атомно-структурными состояниями. На рис. 2 показана 
анимация атомноструктурных перестроек, полученных в данном опыте. На 
начальной стадии деформирования (рис. 2, стадия а, количество итераций 
3200) атомы под ножом перемещаются вниз, вызывая упругий изгиб 
нонобалки монотонной кривизны.  
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При дальнейшей деформации 
хаотические смещения атомов 
локализуются в зоне под ножом 
(стадия в), а концевые участки 
нанобалки становятся 
прямолинейными, испытывая 
деформацию одноосного 
растяжения. Нанобалка 
претерпевает неупругий излом в 
центральной зоне под ножом. 
Процесс вязкого течения 
материала в центральной части 
при 15000 итераций 
сопровождается испарением 
атомов и разрыхлением этой 
зоны (стадия г). При 40000 
итераций по обеим сторонам 
ножа образуются шейки в 
которых происходит вязкое 
течение материала и испарение 
отдельных атомов (стадия в). 
Деформация в центральной зоне 
сопровождается глубоким 
выдавливанием материала. 
Стрела прогиба монотонно 
увеличивается и достигает 4,5 нм 
при отрыве центральной зоны 
балки под ножом (стадия г). 
Прямолинейные стороны 
поворачиваются в направлении 
центральной части в 
продолжение всего процесса 
деформации. После 12800 
итераций (стадия б) стрела 
прогиба составляет 1,3 нм. 
______________________________ 
Рис. 2. Атомно-структурные 
перестройки при деформации изгибом 
нанобалки из молибдена при 
температуре 1000 К. Число итераций, 
×100: а ⎯ 32, б ⎯ 275, в ⎯ 400, г ⎯ 
450 
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При температуре деформации 2800 К до момента разрушения выполнено 
21000 итераций смещений атомов под ножом. Выделены стадии эксперимента 
с характерными атомно-структурными состояниями. На рис. 3 показана 
анимация атомноструктурных перестроек, полученных в данном опыте. На 
начальной стадии деформирования (рис. 3, стадия а, количество итераций 100) 
атомы под ножом перемещаются вниз, вызывая квазиупругие смещения 
остальных атомов нанобалки. После 13500 итераций (стадия б) в зонах, 
прилегающих к ножу, возникают хаотические смещения атомов, характерные 
для вязкого течения материала. Имеет место диффузионное перемещение 
атомов, принадлежащих ножу. Стрела прогиба составляет 1,5 нм. 
Противоизгиб нанобалки не наблюдается и по всей длине имеет место 
одноосное растяжение.  
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При дальнейшей 
деформации хаотические 
смещения атомов 
локализуются в зоне, 
прилегающей к ножу 
(стадия в) и под ножом 
образуется зона 
выдавливания.Процесс 
вязкого течения материала 
при 15000 итераций 
сопровождается 
испарением атомов и 
разрыхлением зоны под 
ножом. Образовавшаяся 
шейка в процессе 
деформации перемещается 
справа налево и после 
21000 итераций происходит 
отрыв атомов с левой 
стороны ножа (стадия д). 
Стрела прогиба при 
разрушении составляет 1,5 
нм, то есть начиная со 
стадии “б” общая 
деформация нанобалки 
прекращается и происходит 
вытекание и испарение 
атомов, находящихся под 
ножом. 
_________________________ 
 
Рис. 3. Атомно-структурные 
перестройки при деформации 
изгибом нанобалки из молибдена 
при температуре 2800 К. Число 
итераций, ×100: а ⎯ 1, б ⎯ 135, в 
⎯ 150, г ⎯ 210 
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Обсуждение результатов 
 
Известно, что в переходных металлах с ОЦК решеткой при снижении 
температуры ниже (0,15–0,20 Тпл) (Тпл ⎯ температура плавления в °К) 
наблюдается резкий рост напряжения течения и одновременно, в сравнительно 
узком интервале температур ⎯ резкое уменьшение пластичности. При этом 
характер разрушения изменяется от вязкого до хрупкого (или квазихрупкого) 
скола. Учитывая, что температура плавления молибдена составляет 2890 К, то 
этот эффект может наблюдаться при температурах от 430 до 578 К. 
Следовательно, при деформировании изгибом образца при температуре 300 К 
(гомологическая температура составляет примерно 0,1 Тпл) должен 
наблюдаться хрупкий характер разрушения, а при температурах 1000 К и 
выше ⎯ вязкий. Однако, в наших опытах характер разрушения остается 
вязким во всем исследованном диапазоне температур от 300 до 2800 К. 
Следовательно, поведение нанобалки при деформировании в области 
температур ниже порога хрупкости не соответствует классическим 
представлениям о природе хладноломкости тугоплавких металлов. 
Низкотемпературная хрупкость тугоплавких металлов является главным 
фактором, ограничивающим широкое использование этих металлов в технике.  
 
Выводы 
 
Полученные результаты деформирования молибдена в широком 
температурном диапазоне позволяют сделать заключение об особом характере 
атомно-структурных перестроек, происходящих в нанообъектах и высказать 
оптимистичные предположения о возможности решения проблемы хрупкости 
тугоплавких металлов путем создания наноструктурных состояний материала. 
Дальнейшее развитие работы предполагает разработку методического 
обеспечения лабораторных работ по тематике “компьютерное моделирования 
на ПЭВМ деформации нанообъектов” по дисциплине “Нанотехнологии” для 
студентов специальностей “Технология машиностроения” и 
“Металлорежущие станки и системы”. 
 
 
 
В настоящей работе представлены результаты исследования деформации нанобалки 
из молибдена, выполненные методами компьютерного моделирования на 
быстродействующем ПК (3,1 ГГц). Изучены состояния в процессе деформации изгибом 
комплекса атомов в форме призматического тела размерами сечения 5×5 атомов и длиной 
31 атом. Зафиксированы атомно- структурные перестройки нанообъекта на этапах от 
начала деформации до разрушения. 
 
Ключевые слова: нанобалка, изгиб, деформация, атомно-структурная перестройка, 
компьютерное моделирование. 
 
 
 
In-process real the results of research of deformation are represented the nanobeam from a 
molybdenum, executed by the methods of computer design on PEVM. The states are studied in the 
process of deformation by the bend of complex of atoms in the form of prismatic body by the sizes 
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of section 5×5 atoms and long a 31 atom. Atom- structural alterations of nanoobject are fixed on 
stages from the beginning of deformation to destruction. 
 
Keywords: nanoobject, bend, deformation, atomic-structural alteration, computer 
modelling. 
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